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Аннотация: Наночастицы некоторых материалов имеют очень хорошие 
каталитические и адсорбционные свойства. Другие материалы показывают 
удивительные оптические свойства, например, сверхтонкие пленки 
органических материалов применяют для производства солнечных батарей. 
Удается добиться взаимодействия искусственных наночастиц с природными 
объектами наноразмеров —белками, нуклеиновыми кислотами и др. Тщательно 
очищенные наночастицы могут самовыстраиваться в определённые структуры. 
Такая структура содержит строго упорядоченные наночастицы и также 
зачастую проявляет необычные свойства. 
Ключевые слова: нанокластер, нетрадиционного метода сильной связи, 
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Abstract: Nanoparticles of some materials have very good catalytic and 
adsorption properties. Other materials show amazing optical properties, for example, 
ultra-thin films of organic materials are used for the production of solar cells. It is 
possible to achieve the interaction of artificial nanoparticles with natural nano-sized 
objects – proteins, nucleic acids, etc. Thoroughly purified nanoparticles can self – 
align into certain structures. Such a structure contains strictly ordered nanoparticles 
and also often exhibits unusual properties. 
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Люминесцентные свойства кремниевых наночастиц приобрели большую 
актуальность благодаря возможности использования их в качестве световых 
эмиттеров или общего освещения, а также как флюоресцирующих проб в 
биологических исследованиях. Эффект фотолюминесценции в широком 
диапазоне от голубого до инфракрасного свечения наблюдается в пористом 
кремнии, содержащих наночастицы кремния диаметром от 1 до 5 нм. Однако, 
происхождение и характеристики люминесценции обусловлено не только с 
размерами наночастиц, но и их формой и природой поверхности.  
Алмазоподобная структура ядра малого кластера, состоящего из атомов 
кремния, приобретает устойчивость при насыщении болтающихся свободных 
орбиталей поверхностных атомов кремния. Наиболее малая модель Si частицы 
с алмазоподобной структурой и имеющего голубое свечение соответствует 
водородонасыщенному реконструированному Si29 кластеру с одной 
тетраэдрической структурой из кремниевых атомов внутри (Si5Si24H24). Однако 
поверхностно-насыщенные атомами водорода кластеры очень нестабильны на 
открытом воздухе и подвергаются быстрому окислению. Присутствие атомов 
кислорода на поверхности частицы приводит к появлению дополнительных 
уровней в запрещенной зоне и ведет к смещению спектра излучения в красную 
область [1].  
В настоящее время метод молекулярно-динамического (МД) 
моделирования стал эффективным и достаточно надежным теоретическим 
инструментов для детального изучения динамики атомов и связанных с ней 
свойств многоатомных систем (твердых тел, поверхностей, дефектов, 
полимеров и т.д.). Резкое повышение быстродействия и памяти компьютеров и 
разработка эффективных вычислительных алгоритмов за последнее 
десятилетие позволяют комбинировать этот метод с методами расчета 
электронной структуры, что существенно расширяет круг явлений и процессов 
(прежде всего, в временных и размерных масштабах), охватываемых методами 
компьютерного моделировании. К вопросу разработки и применения таких 
методов уделялось большое внимание еще с начала 50х годов прошлого века, 
но последние годы этот вопрос привлекает еще большое внимание, в частности, 
в связи с появлением теперь актуального направления материаловедения – 
нанотехнологии, где компьютерное моделирование не редко может стать 
незаменимым методом исследования[2-3]. 
Полное насыщение поверхностных атомов кремния кластера Si29 атомами 
водорода произведено как для димеризованного, так и недимеризованного 
кластера. При этом, гидрогенизация кластера приводит к сжатию кремниевого 
остова и следовательно, к увеличению прочности связей между Si-Si атомами. 
Вместе с тем, форма димеризованного кластера Si29H24 остается правильной, с 
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алмазоподобной структурой в центре. Следует отметить, что диаметр кластера 
Si29H24 равна ~1,1 нм, тогда как диаметр кремниевого остова кластера 
составляет 0,77 нм. В полностью насыщенном водородами кластере Si29H36, 
размер Si-остова расширяется, что связано с тем, что в расстояния между 
поверхностными атомами водорода оказывается меньше, чем в молекуле 
водорода, они подвергаются сильному кулоновскому отталкиванию и в 
результате этого, связанные атомы водорода, убегая друг от друга, влекут за 
собой атомы кремния, что приводит к расширению всего кластера. Ранее нами 
было показано [4-5-6], что cтабильность кластера увеличивается с повышением 
степени пассивации ее поверхности. При этом, атомы водорода нейтрализуют 
поверхностные болтающиеся орбитали, которые вводят множество уровней в 
запрещенную зону.  
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Расчеты проведены двумя методами расчета: комбинацией молекулярной 
динамики и нетрадиционного метода сильной связи (МД-НМСС) и методом 
функционала локальной плотности (МФП) (табл.) Ширина запрещенной зоны, 
рассчитанный подходом МД-НМСС, почти вдвое меньше, чем результаты ab-
initio МФП. В димеризованном кластере ширина запрещенной зоны сильно 
сужается в случае расчета нашим методом и в меньшей степени по результатам 
расчетов МФП [7-8]. 
Далее в таблице приведены значения полной энергии атомизации, энергии 
ионизации, сродства к электрону и ширины запрещенной зоны для 
гидрогенизированных кластеров кремния с различным количеством 
присоединенных метильных групп. Энергия ионизации является вертикальной 
величиной и принимается без учета релаксации решетки кластера при 
изменении ее зарядового состояния и находится вычитанием полных энергий 
атомизации нейтрального и положительно заряженного кластера с 
конфигурацией нейтрального кластера.  
 





















-187.93 1.29 -12.98 0.91 
Si29H24(-CH3)4 
 
-207.75 1.66 -52.7 0,85 
Si29H24(-CH3)6 
 
-220.83 1.84 -46.24 0.77 
Si29H24(-CH3)8 
 
-235.23 1.74 -47.72 0.49 
Как видно из полученных результатов (рис. 6.), метилирование не 
приводит к дестабилизации структуры нанокластера и с увеличением 
количества метильных групп на поверхности кластера, ее полная энергия 
атомизации увеличивается пропорционально. 
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Абсолютное значение как потенциала ионизации, так и сродства к 
электрону кластера увеличивается с ростом количества присоединенных 
метильных групп. Однако, при этом, кластер, содержащий 6 метильных групп, 
несколько отклоняется от общей тенденции, причем в большую строну для 
потенциала ионизации и в меньшую сторону для сродства к электрону. 
Причина этого, по-видимому, кроется в том, что шесть метильных групп, 
расположенных симметрично со всех сторон шароподобного кластера, 
приводит к равномерному перераспределению заряда в кластере, тогда как в 
остальных случаях, неравномерное распределение заряда облегчает отрыв 
электрона из кластера.  
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